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本研究では(1) 水素終端 Si(110)-(1×1)[H:Si(110)]表面のエッチング過程の解明、(2) 同位体効
果を用いた表面フォノン分散及び表面原子の結合状態の解明、の 2 つの課題に対して、実験と
理論の両面から研究に取り組んだ。Si(110)面は、2012年から立体構造を持つシリコン半導体デ
バイスに実用化され始めた表面でありることから、原子配列が制御され、かつ平坦性の高い表面
の開発は、基礎物性のみならず産業的な応用にも繋がる。しかし、この表面は作製が困難であり、
表面の平坦性にも課題が残されていた。さらに、原子配列が整った表面が開発された間もないた
めに、基礎物性の研究もほとんど行われていない。そこで、平坦性の高い表面を作製するための
基礎研究として、(1) 表面のエッチング過程の研究を行った。また、既に報告した H:Si(110)表
面の表面フォノン分散関係について、(2) 同位体効果を検証し、そこから結合状態に関する知見
を得る。 
 一つ目の課題に対して、原子間力顕微鏡(AFM)を用いて H:Si(110)の表面形態の化学溶液処理
時間依存性を観察した。その結果、初期のノイズのような構造から凹凸のパターンが形成され、
成長していく様子を明らかにした。観察された構造変化のメカニズムの解析にあたり、これをパ
ターン形成の問題と捉え、非線形偏微分方程式で表現することに取り組んだ。その結果、表面の
自由エネルギーと面方位に応じたエッチング速度の差を考慮することで Kuramoto-
Sivashinsky(KS)方程式を導出した。KS 方程式には長距離力である表面張力と曲げ弾性力が含
まれている。KS方程式の線形項については解析解を求め、非線形項を含む構造変化は数値シミ
ュレーションを実行することで求めた。これらと実験結果を比較し、実験のパワースペクトル密
度の特徴及び時間発展の振る舞いが良く再現されていることから、H:Si(110)表面のエッチング
過程が KS方程式で表現されることを明らかにした。 
 二つ目の課題に対して、初めに研究対象となる重水素終端 Si(110)-(1×1)[D:Si(110)]表面の開
発に取り組み、従来不可能と考えられてきた水素終端表面の重水素置換に成功したことで表面
の開発に成功した。次に、開発した D:Si(110)表面のフォノン分散を、高分解能電子エネルギー
損失分光法(HREELS)により測定した。その結果、D-Siの伸縮振動モードに 
次元分散を観測した。これは H:Si(110)表面と異なる点であり、H:Si(110)表面では 1次元分散を
示していた。その起源を解明するために、局所密度近似(LDA近似)を用いた第一原理計算(DFT
計算)を行い、実験結果と比較した。比較を行うために、HREELSの観測にかかる表面の局在性
の高いモードを振動変位の強度(スペクトル密度)から判断して抜き出し、実験との比較を行った。
その結果、DFT計算でも D-Siの伸縮振動が 2次元分散を示すことを確認に、さらにその起源は
D-Siが振動する際、独立な系として振動するのではなく、隣接するSi原子の振動を伴うために、
Si原子間の結合を介して 2次元分散が生じていることを明らかにした。一方で、DFT計算では
実験結果のエネルギーの絶対値を再現していないことが分かった。これは、LDA 近似では原子
の電荷密度勾配を表現できないことが原因である。 
 以上のように、本論文では Si(110)表面を舞台にフォノン分散が記述される量子力学スケール
から、表面形態の記述されるマクロスケールまでの物性を、それぞれ実験と理論の両側面から検
証した多角的な研究について論じている。 
